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ここ十数年の間に生体高分子の構造に関する研究は目覚しい発展をとげてきた｡その
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(3) ポ リペプチ ドの構造解析
上記の原子配置とエネルギー関数を用いれば,同一アミノ酸からなる homopolymer






ialpolymer でアラニンとグリシンの交互に入 ったものや, アラニン2残基にグリ
シン1残基が入ったもの･すなわち (G)∩, (AG)∩, (AAG)爪, (AAAG)n とい
ったポ リペプチ ドのα-- リックス含有量は必ずしもGの含有量に比例しないという実
験結果がある｡5) これを説明するのに普通使われる解析の手段で求めてみても予想され
































かわ ｡に原子対間の距離を合わせる道をとることであるo i原子 とj原子の距離をCia

































































ンについても同時に示 した｡β-鎖 とミオグロビンのD-- リックスを含む 11残基の
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にみられる立体障害には目をつぶることになるO リゾチームについて非共有結合エネル
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いま,高分子の立体構造を記述する独立変数の組をQ- (ql,q2, - - ,q｡)とし･
Qの関数であるconformational energyをF(Q)とする｡ (溶媒中の高分子につ
いても,この量は考えることができるが,ll)その時には,正確にはenergy ではな く





























体構造は,Q｡と Ql の間の点 Q2 のまわりに分布 し･ゆらいでいるであろう｡点 Q2
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を1次元的につないだ系を考えるo i番 目のバネの自然長をPi, 強さを kiとするo










のではないか ? これらの問いに答えて行 くことが,酵素作用を物理的に理解 してゆく
1つの道であろう｡蛋白質中の α-- リックス構造, β-シー ト構造は,今までのとこ
ろ多く, folding の過程との関連において論 じられているが,出来上がった生の球状
蛋白質中で,これ らの構造が柱や壁のような力学的構造物 として働いている可能性を調
べてゆくのが,その1つの具体化ではなかろうか ? 本節では,球状蛋白質を力学的に
設計 ･構築 されたものと考え,その中での α-ヘ リックスや β-シー トの役割を追求し





poly-L-alanir)eの- リックス構造に対 して計算 されたエネルギー地図は,
(め,サ)- (1320,1230)に極小点Qoをもつ03)すなわち,すべての ¢iが 1320
すべての+iが 1230の値 をもつ規則的へ リックス構造がェネルギーの極小構造である｡
しか し,実際の- リックス構造は,この規則的- リックス構造のまわ りにゆらいでいる｡
このゆらぎは･一般には,- リックスの対称性すなわち ¢1- ¢2 - ----- ㌔ およ
び サ1-や2- ･-･ .･･- サnを壊すoそのため n個のアミノ酸残基からなる- リックス
構造の小 さなゆらぎを知 るには･ F(Q)の -Q- Q｡の付近の様子 を,- リックス構
造のみに対応する2次元内のみでなく,規則的な- リックス構造からのはずれ も許す 2
n次元空間で知る必要がある｡ 2n次元空間における極小点付近のF(Q)の様子は,
F(Q)の Q- Qoにおける2次微分行列 を求めることによって分かるo二面角 ¢,+
を統一記号 Oで表わ し･その極小点からのずれを△ Oiで表わす と,conformational
energyは,極小点の付近で2次関数で近似されるであろう｡
1
F- Fo+ 7 .チ. f-△ 0･△ 0･1J 1 J (8)
L I))
ホモ ･ポ リペプチ ドの α-- リックスについては, f..は- リックス ･コイル転移の分り
子論 を作るさい,ポ リペプチ ド分子内に働 く分子内力に関する知見に基いて計算ぎ混 )O
この fijを用いると･ αへ リックス構造における角度のゆらぎの相隣が･
<△ o･△ ej> - kT f二千.1 り (9)
孟芸?;:言霊 鴇 芸 御 - (fij)の逆卯 1の i･j成分である｡
角度 のゆらぎは数度から 10度近 くあり,これはかなり大きいが,水素結合により束
縛 される6つの内部回転角が互いに違 う方向にずれることによって, α-- リックス構
造から大きくずれることを防いでいる｡角度のゆらぎの相関が,両側に約 15残基 くら
いまでひろがっていることも注意に値する｡このゆらぎの計算 をもとに, α-ヘ リック
スの力学的性質を調べる仕事は現在進行中である｡
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高分子の分配関数は, conformational (free) er)ergy F(Q)を用いて(21式










- Jd(蕊 )exp(一芸 )exp(至票 )
exp(旦許 )-I dQ exp(
S(Q,T)､ ふ′H(Q,T)-H






られたエンタルピーの値 Hをもっている状態の統計重率,すなわち population に比


































































segmef7t間に二体相互作用を仮定し, 1次構造の heterogeneityは次のように採 り
入れる｡ i･j segmentが格子上で隣 り合 う2点を占めた時,その組が図 10で黒く
ぬ りつぶした組である時は,引力が働 くものとし,ぬりつぶしてない組の時は引力は働





る segmentの組のみ図 10で黒 くぬ りつぶした｡これは,いわば相互作用の特異性が
最 も強い極限であるが,反対に弱い極限として,図10で隣接しうるすべての組を黒 く
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ることもできる｡
この模型は,蛋白質の変性 ･再生という
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図 10 相互作用の特異性
geneousな1次構造の,転移の性格 (all
-or-none的か ?)に及ぼす影響｡ ㊥ 変性 ･再生過程の kineticprocess｡③ 変
性 ･再生過程における,および生の状態における立体構造のゆらぎ｡④ 変性状態 とは
何か ?
a.計算機実験の鮮果





の秩序度で隣接する contact数 (あるいはエネルギー)をm とした時に0-<m>/
mmaxで定義される｡横軸 T米は,無次元化された温度で,引力の大きさをEとした時







































のdouble peakが著しい特徴で,転移の al卜 or-r)one的性格を端的に示すO
図14(a),(b)には,この体系の比熱の温度依存性を示した｡比熱は転移点近くで
の揺ぎを反映して, 1型の peakによく似た形を示す ･
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図12 (a) SP- 0の場合の
S(H)-H曲線
-(3N6) -30 ~20H ~10 (Dq
図 12 (C) SP- 1の場合の
S(H)-H 曲線
-10 036 -30 -20
(N) H (D)
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図14 (b) SP- 1の場合の
比熱の温度依存性
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響は本質的であるということができる｡逆に,実際の蛋白質はheteroger)eousな要素












erogeneityが本質的役割を果たす. SP- 2/3 の場合には,温度を下げても再生す
る例はなかったommaxの 2/3位のレベルの所で局所平衡に落ち込んだように見えるo
相互作用する組を raldom に選んだために不正確なbondが作られ,そこから抜け出せ
ないでいるように見える｡実際には,特異性の空間は SP- 1 ほど極端 でな くとも
random ではなく,自然に再生するようにdesignされているのかも知れない｡また,
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